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ABSTRAK 
 
Dien Adiparadana, G 0011074, 2014. Skrining Fitokimia Tanaman Herbal 
Indonesia menggunakan Molecular Docking sebagai Antagonis Hepsidin pada 
Anemia Defisiensi Besi. Skripsi. Fakultas Kedokteran Universitas Sebelas 
Maret. Surakarta. 
 
Latar Belakang: Anemia Defisiensi Besi (ADB) merupakan anemia yang paling 
sering dijumpai baik di klinik maupun di masyarakat. Pada ADB ditemukan 
beberapa mutasi pada gen yang mengatur zat besi. Mutasi pada TMPRSS6 
menyebabkan ADB yang tidak responsif terhadap zat besi oral. Gen TMPRSS6 
berfungsi untuk mengkode enzim Matriptase-2 yang berperan meregulasi 
hepsidin. Hepsidin merupakan protein yang penting untuk homeostasis besi. 
Indonesia memiliki lebih dari 2.000 tanaman obat yang memiliki berbagai macam 
khasiat dan manfaat yang berbeda-beda. Beberapa tumbuhan memiliki fitokimia 
yang berpotensi sebagai antagonis hepsidin. Fitokimia tersebut diskrining 
menggunakan metode molecular docking. Metode ini dapat digunakan untuk 
menskrining fitokimia sebagai antagonis hepsidin pada anemia defisiensi besi. 
 
Metode Penelitian: Rancangan penelitian ini adalah studi biokomputasi dan telah 
dilakukan di Fakultas Kedokteran Universitas Sebelas Maret pada Agustus-
Desember 2014. Sampel diambil secara purposive sampling. Semua sampel di-
docking-kan dengan program Autodock Vina pada software PyRx. Sampel hasil 
docking kemudian dibandingkan dengan kuat ikat obat standar yaitu 
Fursulthiamine. Analisis data yang digunakan yaitu dengan membandingkan kuat 
ikatan fitokimia sampel dengan obat standar dan daerah ikatan fitokimia sampel. 
 
Hasil Penelitian: 44 sampel dari 1.235 memiliki kuat ikatan yang lebih tinggi 
dibandingkan dengan obat standar Fursulthiamine. Obat Fursulthamine memiliki 
kuat ikatan -6,7 kcal/mol. Kuat ikatan fitokimia tertinggi memiliki nilai -9,3 
kcal/mol dan terendah memiliki nilai -6,8 kcal/mol. Keseluruhan 44 sampel 
memiliki kemampuan berikatan dengan Cys
326
 yang merupakan residue untuk 
menghambatnya interaksi ferroportin dan hepsidin. 
 
Simpulan: Molecular Docking dapat digunakan sebagai skrining awal ratusan 
fitokimia tanaman menjadi lebih sedikit. Dengan molecular docking didapatkan 
44 fitokimia dari 1.235 yang kemungkinan berpotensi untuk mengantagonis 
hepsidin. Penelitian ini masih memerlukan tahap penelitian lebih lanjut. Penelitian 
in vitro pada hewan diperlukan untuk membuktikan keefektifan fitokimia tersebut 
. 
Kata kunci: Fitokimia, hepsidin, molecular docking 
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ABSTRACT 
 
 
Dien Adiparadana, G 0011074, 2014. Screening of Indonesian Medical Plants 
Phytochemistry Using Molecular Docking as Hepcidin Antagonist in Iron 
Deficiency Anemia. Mini Thesis. Faculty of Medicene. Sebelas Maret 
University. Surakarta 
 
Background: Iron deficiency anemia is found in clinical practice and community. 
There is mutasion in a genetic within iron deficency anemia which regulate iron 
homeostatis. Mutation in the TMPRSS6 resulting in iron refractory iron 
deficiency anemia. The TMPRSS6 genetic encoding Matriptase-2 which regulate 
hepcidin. The Hepcidin is a principal regulator of iron homeostatis. Indonesia 
have more than 2.000 medical plants which have many roles and function. Some 
plants have phytochemisty potentially in hepcidin antagonist. The phytochemistry 
is screened using molecular docking method. This method can be used to 
screening phytochemistry as hepcidin antagonist in iron deficiency anemia. 
 
Methods: This research was a biocomputasion experimenal. It had been done at 
Medical Faculty of Sebelas Maret University on August-December 2014. The 
data was collected by using purposive sampling method. All data is docked using 
Autodock Vina in PyRx software. Docked sample is compared with binding 
energy of fursulthiamine drug. The data was compared its binding energy and 
their zone interaction with fursulthamine.  
 
Results: The result were 44 samples from 1.235 have higher its binding energy 
than Fursulthiamine. The binding energy of Fursuthiamine was -6,7 kcal/mol. The 
highest binding energy was -9,3 kcal/mol and the lowest was -6,8 kcal/mol. All 44 
sample interacted with cys 326. The cys 326 was the residue which can inhibit 
hepcidin interaction with ferroportin.   
 
Conclusion: The Molecular Docking can be used to intial screening many 
phytochemisty. 44 phytochemistry are screened from 1.235 with molecular 
docking which may inhibit hepcidin interaction. Further research is needed to 
prove the effect of phytochemistry. 
 
Keywords: Phytochemisty, hepcidin, molecular docking 
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